

















あら た やす ひで
新田保秀(沖
工学博士
第 3 6 1 4 号
昭和 51 年 3 月 25 日
基礎工学研究科物理系


































ヘモグロビン分子は 4 つのサブユニットからなり 各サブドユニットは 1 ケの酸素分子を結合する。
本論文はデオキシヘモグロビンとオキシヘモグロビンの分子内原子座標について X線解析によって得
られたデータにもとづいて これらヘモグロビン分子内サプユニット間相互作用のエネルギーを綿密
に計算し，ヘモグロビンが酸素を結合したときにおこす構造変化について，エネルギー論的考察を行
なったものである D
著者は，エネルギーを各サブユニット対についてファン・デル・ワールス相互作用，静電相互作用，
水素結合などにわけで計算し，各サブユニット間結合に対する各種相互作用の寄与を明らかにし，結
合の強さを比較し，デオキシヘモグロビンとオキシヘモグロビンとの間の各種相互作用エネルギーの
差を求め，この結果にもとづき，ヘモグロビンが酸素を結合していくとき，分子内構造変化が協同的
におこる原因について興味深い考えを提出した。
以上，本研究はヘモグロビン分子内のサブユニット間相互作用について重要な知見を加えるとともに，
蛋白質サプユニット間相互作用エネルギーについて行なわれた最初の具体的計算として，多くの有益
な示唆を与えるものである。
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